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分子動力学シミュレーションによる荷電コロイド分散系における
秩序構造の安定性 -2
Stability of FCC Structure in the Charged Colloidal Dispersion by





The stability of the FCC structure was compared with that of the liquid structure in the charged colloidal dispersion 
by molecular dynamics simulations. The effective potential of Sogami-Ise theory was assumed.  In the case of the low 
volume fraction (1%), the FCC structure was more stable than the liquid structure for a typical charge distribution at 
room temperature. The melting point was estimated as about 676 K.
Keywords : Charged colloidal dispersion, Stability of FCC, Molecular dynamics simulations, Sogami-Ise theory
1.	 はじめに
荷電コロイド分散系は条件により秩序構造をとる





















関数 UG(R) は粒子間距離 R の関数として次の式のよ
うになる。
ここでは以下の記号を使用している、Debye遮蔽
定数 k, 温度 T, 体積 V, 単位電荷e, 真空の誘電率ε0, 
Boltzmann定数 kB, コロイド粒子の半径 a, コロイド
粒子の電荷数 Z,  j 番目の小粒子の電荷数 zj,  j 番目
の小粒子の個数 nj である。
曾我身－伊勢理論の有効ポテンシャルエネルギー
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Figure	1  Effective potential function 
表1　パラメータの値
Tab	1  Parameters values 





















図2　初期原子配置 , T = 300 K
Figure	2  Initial configuration, T = 300 K 








time increment dt /s 2.50E-14




































図 3にポテンシャルエネルギー Ep の緩和の例
を示した。T = 300 K では Epは安定な構造に落ち
着いていると見られる。一方 T = 700 Kでは Ep の
高い構造が最終配置と見られる。これらに対して、





また、これら 3状態の 2体相関関数を図 5示した。
以上の 3状態の最終配置を図 6 ~図 8に示した。





同じ結論を支持する。また図 3の Ep の緩和の様子
も以上の見方を支持する。
図 9 に <Ep>の温度変化を示した。この図から
660 K以下では FCC構造が安定である。T = 662 K
から T = 674 Kでは FCCとランダム構造の 2相の共























T = 300 K, 672 K, 700 K
Figure	3  Examples of potential energy Ep,
T =300 K, 672 K, 700 K 
 
図4　圧力の緩和、T = 300 K, 672K, 700 K















図5　2体相関関数 g(r), T = 300 K, 672 K, 700 K
Figure	5  Pair correlation function g(r),




図6　最終配置 , T = 300 K
Figure	6  Final configuration, T = 300 K
 
図7　最終配置 , T = 672 K
Figure	7  Final configuration, T = 672 K 
 
図8　最終配置 , T = 700 K
Figure	8  Final configuration, T = 700 K
 
図9　<Ep>の温度変化
Figure	9  <Ep> vs. T plot
 
図10　圧力の温度変化










図 12から 3 ％の場合は早く緩和し、Epの値は 1％
の時と比べ代数的に低い値となることが分かる。図
































図11　有効ポテンシャル関数の比較 , 1% と 3%
Figure	11  Effective potential function,















図12　Epの緩和の比較 , 体積分率 = 1% と 3%
Figure	12  Ep vs.t plot,














図13　g(t)の比較 , 体積分率 = 1 %と 3 %
Figure	13  g(t) vs r plot,


















図14　<Ep>の温度変化の比較 , 体積分率 = 1%と 3%
Figure	14  <Ep> vs T plot,















1 6.90E+03 1.7 5.40E+03 1.6
3 4.20E+03 1.0 3.40E+04 1.0
表3　UG(R)が最少となる距離と
g(r)の第 1ピークの r
Figure	3  Minimum position of UG(R) and 
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